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软件的 SENKIN 模块，以详细的化学反应机理计算 NO 的生成速率，并将计算结
果拟合建立成数据库。 
使用该模型在 STAR-CD 中计算了三组湍流非预混射流火焰： H2、H2/CO/N2





使用不同的 NOx 模型对 H2 射流火焰进行计算，对比验证该模型预测 NOx 的计
算精度。发现不考虑湍流脉动而采用基元化学反应计算得到的 NOx 严重偏低，
化学反应无限快的假设不能满足 NOx 计算要求。采用有限化学反应速率假设并































Based on the widely used turbulent combustion modeling method, PPDF, namely 
presumed probability density function, we proposed a NOx model --PPDF chemical 
reaction rate model. This model consider mixed fraction, temperature and time scales 
as variables. In the theoretical basis of this model, we use SENKIN, which is a modules 
of CHEMKIN to calculate the specific NO generation rate with the detailed chemical 
reaction mechanism. And then fit the results of NO generation rate and finally 
establishment a database for the model. 
We calculated three sets of turbulent non-premixed jet flames in STAR-CD with 
this model, they are: H2, H2/CO/N2 and CH4/H2/N2 jet flame. Experimental data of 
these jet flame were already published by Sandia Laboratory for comparion. During 
this process we discussed the difference between the reaction time defined by integral 
scale or the Kolmogorov scale, found in both approach we achieved good results. 
At the same time, we explore the affect of thermal conductivity, kinematic 
viscosity and the diffusion coefficient in PPDF chemical reaction rate model. It was 
found that if diffusion coefficient is defined by the kinetic theory rather than a constant, 
the mass fraction of NO will rise. We also used different NOx models to simulation H2 
jet flame jet, for verify the accuracy of the these models. Found that without considering 
the turbulent fluctuation and completely calculated NOx using elementary chemical 
reactions, we will get a patently unreasonable result. Infinitely fast chemistry 
assumption does not meet the computing requirements. PPDF chemical reaction rate 
model assumes finite chemical reaction rate and it consider the timescale  in flame.The 
results of calculation showed that the PPDF chemical reaction rate model has the best 
accuracy. The model is certainly advanced in the prediction of NOx. 
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以上，为主要产物。燃料燃烧过程中 NOX 的反应动力学机理主要是热力型 NOX
和燃料型 NOX 生成机理，前者为氮和氧在高温空气中的合成，后者则是燃料中
放出的氮氧化而成。另外，燃烧中还产生瞬时型的 NOX，通常占的比例较小。气











































1.2.2 Zeldovich 模型 
Zeldovich 模型也称为热 NO 模型，描述了 N2 与燃烧空气中的 O2 发生反应
























N H NOO H                    (1.3) 
式中 6 个反应的速率常数均在大量的实验研究中得到测量，Baulch 等人对
这些实验值进行了严格的评估[7]。因此在湍流燃烧过程中，只需要得到平衡时[H]、
[O]、[N]、[OH]等组分浓度，并以上述的 Zeldovich 机制为基础结合反应速率常

















工程应用中常常将 Zeldovich 机理与其他方法结合，以计算湍流燃烧中的 NOX。 
Scheefer
[8]利用简化 Zeldovich 动力学模型计算燃烧室中丙烷射流火焰的 NO
浓度分布，并把计算结果与实验数据对比，因忽略湍流作用其结果误差较大。
Sturgess
[9]根据此模型算得 NO 生成速率，并将生成速率带入 NO 的输运方程来计
算燃气轮机中的 NO 浓度。Gupta[10]等人则利用修正后的 NO 生成速率公式，结
合多维燃烧流场计算方法，计算燃烧室内的 NO 分布，计算结果与实验值不完全
相符。 
1.2.3 EBU-Arrhenius 模型 
EBU-Arrhenius 模型实际上是利用 Arrhenius 公式考虑化学动力学，用 EBU




究者们在此基础上提出了 Arrhenius-EBU 模型[12]： 
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PDF 模型，一般采用 Beta 函数表示概率密度函数：                   
                          
1 2 1 2 1 2( , ) ( , )v v P v v dv dv                  (1.7) 




Schlatter [15]采用温度T脉动和混合分数 f 脉动的 PDF 乘积，计算 NO 生成的
时均反应率，Beretta [16]则用无量纲温度脉动和氧浓度脉动的 PDF 乘积来预测射
流火焰的时均反应率，都取得了不错的结果。 
1.2.5 二阶矩模型 









































Kolmogorov 尺度定义反应时间，建立了 PPDF 化学反应速率模型。 
2、使用 CHEMKIN 软件，以混合分数、反应时间和温度为变量，在 CHEMKIN
软件的 SENKIN 模块中，以详细的化学反应机理计算 NO 的生成速率。并将计算
结果拟合，建立 NO 生成速率数据库。 
3、从 Sandia 实验室公布的火焰中选取： H2、H2/CO/N2、CH4/H2/N2 三组非
预混射流火焰，完全依据公布的实验条件在 STAR-CD 里划分网格、设置边界条






















5、以 STAR-CCM 中提供的计算 NOx 模型：PPDF 平衡、Zeldovich、PPDF






























按照雷诺平均的理论，任何参数可以用平均值 i和脉动值 'i 来表达： 
'i i i                            （2.1） 




                           （2.2） 
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